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Periyodik olarak uyumlu ikizlenmis tane yapilarina sahip metalik nano tellere uygulanan tek eksenli ¢cekme
zorlanmasi, onlarin mekanik davramiglar1 ve deformasyon mekanizmalar: {izerinde Onemli etkiler
olugturmaktadir. Bu ¢alismada tek kristal ve farkli sayida birbiriyle uyumlu ikiz tane yapilarina sahip Nikel (Ni)
nano tellerinin deformasyon davranist Molekiiler Dinamik (MD) benzetim yontemi kullanilarak incelenmeye
calisildi. Tkiz simir araliginm elastiklik modiilii ve akma zorunda degisimler meydana getirdigi, bununla birlikte
nano tellerin dislokasyon hareketi ve deformasyon ikizlenmesi ile plastik sekil degisimine ugradiklar: belirlendi.
Atomlar arasi etkilesmelerin belirlenmesinde ¢ok cisim etkilesmelerini igeren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM)
kullanilda.

Anahtar Kelimeler- Nano Tel, ikiz Sinir Araligr, Molekiiler Dinamik, Zor-Zorlanma

ABSTRACT

Uniaxial tensile stress applied to metallic nanowires with periodically coherent twinned grain structures has
significant effects on their mechanical behavior and deformation mechanisms. In this study, the deformation
behavior of Ni nanowires with single crystal and different numbers of coherent twin grain structures was
investigated using the Molecular Dynamics (MD) simulation method. It was determined that the twin boundary
space caused changes in the modulus of elasticity and yield strength; however, the nanowires underwent plastic
deformation with dislocation motion and deformation twinning. The Embedded Atom Method (EAM), which
includes many-body interactions, was used to determine the interactions between atoms.
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|. GIRIS

Son yillarda nano bilim ve nano teknolojinin hizli gelisimiyle nano yapili malzemeler biiyiik ilgi
gormektedir [1-3].Metalik nano teller mikro seviyedeki elektronik, optik, termal ve mekanik uygulamalarindan
dolay1 teknolojide 6nemli bir yere sahiptir [4-6]. Metalik nano tellerin deformasyon davramslari, onlarm
teknolojideki uygulamalarini ve giivenilirliklerini etkileyen 6nemli faktorlerdendir. Bundan dolayi, gesitli yap1
ve Ozellikte iiretilen nano tellerin mekanik dzelliklerinin ve deformasyon mekanizmalarinin detayli bir sekilde
arastirilmasi gerekmektedir. Yiiksek esneklik, ¢ekme mukavemeti, yliksek elektriksel ve termal iletkenlik, optik
seffaflik ve kimyasal eylemsizlik gibi ¢ok yonlii 6zelliklerinden dolay1 metalik nano teller molekiiler elektronik,
stiper kapasitorler, dokunmatik sensorler, yeni tarama mikroskobu problari, tanisal biyosensorler gibi yeni
cihazlarin tasarimi ve gelistirilmesinde kullanilmaktadirlar [7-11].

Nano telleri daha giiclii hale getirmek i¢in yeni bir malzeme olarak ikiz yapili nano teller iiretilmis ve
bunlarin ikiz igermeyen nano tellere gore olagandis1 mekanik dzellikler sergiledigi belirlenmistir [12]. Tkiz yapili
metalik nano tellerin giicii ikiz sinir araligindan 6nemli 6l¢iide etkilenmektedir [13]. Nano ikizli malzemeler
yiiksek mukavemet, siineklilik ve tane kararliliginin yan1 sira yiiksek elektriksel iletkenlik sergilemekte ve bu da
onlar1 sayisiz teknolojik uygulamalar i¢in ¢ekici kilmaktadir [14-16]. Yapilan ¢aligmalarda nano ikizli yapilarda
maksimum giiglendirme igin tane boyutu ve kritik ikiz sinir araligt arasinda yakin bir baglanti oldugunu
gostermektedir [17, 18].

Afanasyere ve Sansoz [19], sikistirma altinda silindirik yapidaki nano siitunlardaki tane siniri
giiclendirme etkisini, Cao vd. [20], ¢ekme gerilimi altinda kare kesitli nano siitunlarda tane siirlarinin roliinii
arastirmislardir. Her iki ¢alismada nano yapi igerindeki ikiz sinir araliginin degistirilmesinin sonuglar iizerinde
onemli etkileri oldugu tespit edilmistir.Bununla birlikte Dang ve Sansoz [21, 22] ikiz nano tel yapilarin ¢ekme
deformasyonu altinda giiclendirici ve zayiflatici etkisinin ikiz sinir araliinin bir fonksiyonu oldugunu
gozlemlemislerdir. Tane smirlarinin etkisinin yani sira ikiz yoneliminin nano ikiz siitunlarin ¢ekme gerilimi
altinda akma dayanimi ve kopma {izerinde de etkisinin oldugu belirlenmistir [23].

Bilgisayar teknolojisinin ve hesaplama yontemlerinin hizli gelisimi ile atomik benzetim teknikleri, nano
malzemelerin yeni &zelliklerini belirlemek ve deformasyon mekanizmasinin atomik ayrintilarini tespit etmek igin
yaygm olarak kullanmilan popiiler ve etkili bir ara¢ haline gelmistir.Ayrica nano yapilarin modellenmesinde
kullanilan atomik benzetim ve analiz yontemleri, deneysel siireglerde ortaya ¢ikan karmasikliga ve zorluga da bir
alternatif olmustur [24].Ozellikle son yillarda MD benzetim yontemi polikristal metallerin deformasyon
karakteristiklerini incelemek i¢in etkili bir sekilde kullanilmaktadir [25, 26].

Modellenecek bir sistem ic¢in uygun bir potansiyel fonksiyonunun segilmesi ¢alismanin en 6nemli
adimlarindan biridir.Potansiyel fonksiyonlar1 benzetim g¢alismasi boyunca modellenecek sistemdeki atomlar
arasindaki enerjileri ve kuvvetleri belirler [27, 28].Bu fonksiyonlar belirli malzeme o6zelliklerinin miimkiin
oldugunca deneysel degerlere yakin olacak sekilde hesaplanabilmesi icin gelistirilir.Bir potansiyel enerji
fonksiyonunun islevi, atomik bagin dogasina bagl olarak atomlar arasi etkilesim enerjisini tanimlamaktir.Farklt
atomlar arasi potansiyel fonksiyonlari mevcuttur ve bu fonksiyonlar formiiliizasyonun kokenine ve
fonksiyonlarda kullanilan parametrelerin degerine gore siniflandirilir.Son yillarda nano tellerin deformasyonu
GAM potansiyelinin kullanildigi [29, 30] MD benzetim yonteminin yani sira yogunluk fonksiyonu teorisine
dayali ilk-prensip metoduyla da [31, 32] incelenmistir. Cok cisim etkilesmelerini igeren GAM, MD
calismalarinda basit matematiksel yapisi, etkili ve kabul edilebilir dogrulukta sonug iiretmesi ve biiyiik atomik
sistemleri tanimlayabilmesindeki verimliliginden dolay1 en ¢ok tercih edilen fonksiyonlardandir. ikiz smir
araliginin metalik nano tellerin dayanimi iizerindeki etkisi hem deneysel hem de benzetim ydntemleriyle
kapsamli bir sekilde incelenmeye ¢alisilmaktadir.

Bu calismada ¢ekme zorlanmasi uygulanan periyodik olarak ikizlenmis polikristal Ni metal nano
tellinin mekanik ozellikleri ve plastik sekil degistirme mekanizmast MD benzetim yontemi kullanilarak
incelenmeye ¢aligildi. Modelleme galismasi icin LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel
Simulator) MD benzetim programi kullanildi [33]. Ni metal nano teline uygulanan tek eksenli ¢ekme
zorlanmasinin ikiz sinir araliginin bir fonksiyonu olarak nano telin zor-zorlanma egrisi, elastiklik modiilii, akma
zoru ve atomik konumlar gibi mekanik ve yapisal 6zellikleri {izerinde 6nemli degisimler meydana getirdigi
belirlendi.
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I1. MD BENZETIiM METODU

N parcaciktan meydana gelmis bir atomik yapinin MD ydntemi ile modellenmesinde sistemin hareket
denklemleri Lagrange fonksiyonu kullanilarak

Ler (e, %, 0, h) = =3, my (3 Gsy) — ZIL, 2 b (|hsys|) +5 MTr(Beh) — PV (1)

seklinde elde edilir. Burada s;, h,G vePey parametreleri sirasiylaskalalandirilmis koordinat, hesaplama hiicresinin
eksenleri, metrik tensor ve dis basincinca karsilik gelmektedir.

Cekme veya sikistirma zorlanmasi altindaki bir atomik sistem i¢in zor ifadesi, mikroskobik zor tensorii
tarafindan Denklem (2)’de verildigi gibi hesaplanmaktadir [34, 35].
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Zor tensorii maddenin herhangi bir noktasindaki zorun dokuz bileseni tarafindan tayin edilir.
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Sistem {izerine uygulanan ¢ekme ve sikistirma zoru sirasiyla zor tensoriiniin normal bilesenlerin pozitif ve
negatif degerlerine karsilik gelmektedir [36].

Cekme deformasyonu uygulanacak Ni ikiz nano tel sistemi, tek kristal ve birbiriyle uyumlu ikizlerden
olusan ¢oklu taneli yap1 olmak iizere toplam 8 farkli baslangi¢ yapisinda olusturuldu. Calisma boyunca tek
kristal nano tel yap1 Nil olarak ifade edilirken 2, 3, 4, 5, 8, 10 ve 14 taneden olusan nano teller sirasiyla Ni2,
Ni3, Ni4, Ni5, Ni8, Nil0 ve Nil4 olarak adlandirildi. Nil, Ni2, Ni3, Ni4, Ni5, Ni8, Nil0 ve Nil4 nano tel
yapilar sirastyla 20777, 20766, 20777, 20766, 20777, 20788, 20722 ve 20766 atomdan meydana gelmektedir.
Nano tel yapida her bir tane grain (gr) olarak tanimlanmistir. Tek kristal yapiya sahip Nil nano telinde atomlar x,
y ve z dogrultularinda [031], [013] ve [100] kristalografik yonelimlerine sahip olacak sekilde yerlestirilirken,
birbiriyle uyumlu ikiz yapili nano tellerde ise atomlar [031], [013], [100] ve [031], [013], [100] kristalografik
yonelimlerinde yerlestirildi. Nano tellerin x yoniindeki uzunlugu 14 nm iken y ve z yonlerindeki uzunlugu
atomlarin farkli yonelimlerinden dolay1 4,1 nm ile 4,48 nm arasinda degerler almaktadir.

Atomik benzetim c¢alismalarinda model sisteme uygulanan termal ve mekanik islemler sonrasi olusan
mikro yapisal degigsimlerin tespit edilmesi son derece dnemlidir. Bunun icin bir¢ok yapisal analiz algoritmasi
gelistirilmigtir. Bu algoritmalarda her pargaciga bir yapisal tiir atamak temel amagtir. Ayrica bu yontemler yerel
bir yapiy1 ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek, ne kadar yakin olduklarini belirlemeye calisir. MD benzetim
calismalarinda merkez simetri parametre analizi (centrosymmetry paramatre analysis), genel yakin komsu analizi
(common neighbohr analysis), bag-yénelim analizi (bond-order analysis), bag a¢1 analizi (bond-angle analysis),
Honeycutt-Andersen, Voronoi analizi oldukga sik kullanilan yapisal analiz yontemleridir [37, 38].

Bu ¢alismada Ni nano tel sistemleri, atomlar fcc 6rgii noktalarina yerlestirilerek olusturuldu. Nano telin
sadece [100] dogrultusu boyunca periyodik simnir sartlari uygulandi.Atomlarin baslangi¢ hizlari Maxwell-
Boltzman hiz dagilimina uygun olarak rastgele atandi.Sistemin hareket denklemlerinin sayisal integrasyonu 1 fs
zaman adimlarinda Verlet algoritmasinin hiz formu kullanilarak geceklestirildi.Nano tel sistemine uygulanan tek
eksenli cekme islemleri icin NVT istatistik toplulugu kullanildi.Nano tellerin kararli yapiya ulagmasi i¢in model
sistem 5x10* MD adim dengeletildi.Calismada biitiin nano tel sistemlerine uygulanan ¢ekme islemleri 1x108 s
zorlanma oraninda ve 10K sabit sicaklikta gergeklestirildi.Ni atomlar1 arasindaki etkilesmeleri hesaplamak igin
¢ok cisim etkilesmelerini igeren GAM potansiyel fonksiyonu kullanildi.Literatiirden kullanilan potansiyel
fonksiyonu ile ilgili detaylar bulunabilir [39]. Fonksiyonunun kesilim mesafesi (cut-off) r. = 2an; olarak
belirlendi. Bu ifade de a, Ni elementinin 6rgii parametresidir.

I11. BULGULAR

Bu calismada tek kristal ve birbiriyle uyumlu 7 farkli ikiz siir araligina sahip Ni metal nano tellerine
10 K sabit sicaklik ve 1x108 s zorlanma oraninda y dogrultusu boyunca uygulanan tek eksenli ¢ekme islemi
sonucu, sistemin mekanik 6zelliklerinde meydana gelen degisimler ve plastik deformasyon mekanizmasi MD
yontemi kullanilarak incelenmeye c¢aligildi. Sekil 1°de g¢alismada kullanilan farklt Ni nano tel yapilarinin
baslangi¢ atomik konumlari verilmistir. Herhangi bir ikizlenmenin bulunmadig tek kristal ve 2, 3, 4, 5, 8, 10 ve
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14 ikiz tane sinir araligina sahip nano tel model sisteminde Ni atomlar1 baglangic yapisi olarak fcc orgi
noktalarina yerlestirilmistir.

29—> X

Sekil 1. Tek kristal ve farkli ikiz yapili tanelerden olugan Ni nano tellerinin [001] diizlem kesitinden alinmis baslangi¢ atomik konumlari.

Sekil 2°de 5 taneli yapidan olusan Ni5 nano tel sistemi iizerinde, gr olarak ifade edilen taneler, ikiz
sinirlari, ikiz smir araligt ve birbiriyle uyumlu yonelim iginde ikizlenmis bolgeler detayli bir sekilde
gosterilmistir. Genel komsu analizinden (Common Neighbor Analysis-CNA)elde edilen sonuglara gore yesil
renkli atomlar fcc birim hiicreli atomik yapilari ve beyaz renkli atomlar ise bu analizde tanimlanmamis
diizendeki atomlar1 gostermektedir. Periyodik sinir sartlarinin uygulanmadigi serbest yiizey atomlar1 ve ikiz
sinirlarindaki atomlar bu diizensizliklerden dolay1 beyaz renkli gériilmektedir.

ikiz

s1n1rN

ikiz
sinir
aralig1

Sekil 2. 5 uyumlu ikizlenmis taneden olusan Ni5 nano telindeki ikiz sinir1, ikiz sinir araligi ve tane icerisindeki atomlarin yonelimleri.

Sekil 3’te ¢aligmada kullanilan 14 nm uzunlugundaki tek kristal ve 7 nm, 4,6 nm, 3,5 nm, 2,8 nm, 1,75
nm, 1,4 nm, 1 nm ikiz siir araligina sahip Ni metal nano tellere uygulanan tek eksenli gekme zorlanmasi sonucu
elde edilen zor-zorlanma egrileri verilmistir. Deformasyon islemi esnasinda zor-zorlanma arasindaki iligki
malzemelerin temel mekanik 6zelliklerini yansitir. Biitiin model nano tellere uygulanan zorlanmanin belirli bir
degerine kadar zorun, zorlanmayla hemen hemen dogrusal bir degisim sergiledigi goriilmektedir. Elastik bolge
olarak adlandirilan bu bolgenin regrasyan analizi, malzemenin elastiklik modiiliinii vermektedir. Maddeye
uygulanan kuvvet altinda elastik sekil degistirmesinin bir 6l¢iisii olarak bilinen elastiklik modiiliiniin yiiksek
degerleri o maddenin elastik 6zelliginin azaldigini ifade etmektedir. Nil ve Ni2 nano tellerine uygulanan ¢ekme
zorlanmasi sonucu elastik bolgenin hemen hemen benzer degisim sergiledigi ve sirasiyla elastiklik modiiliiniin
115,9 GPa ve 114,8 GPa degerlerine sahip oldugu belirlenmistir. Bu, iki nano telin benzer elastik deformasyon
davranisi sergiledigi ve ikiz sinir araliginin bu iki nano telin elastiklik modiilii iizerinde zayif bir etkisinin oldugu
sOylenebilir. Yapilan ¢alismalarda ikiz sinir aralikli Cu ve Ag nano tellerinde elastiklik modiiliiniin etkisinin ¢ok
zay1f oldugu belirlenmistir [20, 40].Bununla birlikte ikiz sinir araliginin ¢alismada kullanilan diger nano tellerin
elastiklik modiilii izerinde etkisinin oldugu Sekil 3’ten agik¢a goriilmektedir.
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Zorlanma belirli bir degere ulastiktan sonra biitiin nano tellerde zor degerinde ani bir diisiisiin meydana
geldigi goriilmektedir. Bu ani diisiis baglamadan 6nce zorun aldigi en yiiksek deger akma zoru olarak ifade
edilmekte ve bu plastik sekil degisiminin baslangici olarak bilinmektedir.Akma zoru degerine karsilik gelen
zorlanmanin tizerinde bir zorlanma malzemeye uygulandiginda plastik sekil degisimi mekanizmalar1 devreye
girmeye baslar.

Zor (GPa)
\S] w N V)] N BN

0 E 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0.0 0.05 0.10
Zorlanma

Sekil 3. Farkli sinir aralifina sahip Ni nano tellerine uygulanan tek eksenli gekme deformasyonu sonucu elde edilen zor-zorlanma egrisi.

Tane smir araligina bagl, elastiklik modiiliiniin ve akma zorunun degisimi Sekil 4’te verilmistir. Tkiz
sinir araligmin artigi, bir baska ifadeyle tane boyutunun biiylimesi hem akma zorunda hem de elastiklik
modiiliinde genel olarak bir yiikselise neden oldugu goriilmektedir. Bu durum, tane sayisinin fazla oldugu ikiz
yapili nano tellerin daha siinek bir davranis sergiledigini gostermektedir. Akma zoru, ikiz sinir aralig1 artarken
2,8 nm degerine kadar biiylik bir degisim gostermezken, bu degerde bir pik yaptiktan sonra artmaya baslamstir.
Ikiz sinir araliginm artistyla elastiklik modiiliiniin ise 1,75 nm ikiz smir araligma kadar bir diisiis sergiledigi bu
araliktan sonra ise artmanin basladig: tespit edilmistir. Hou ve ark. [41] silindirik yapida ikizlenmis Au nano
telinin tek eksenli gekme deformasyonu altinda mekanik 6zelliklerini inceledikleri ¢aligsmada, ikiz sinir araliginin
azalmastyla akma zorunun azaldig1 ve belirli bir degerden sonra bir artisin meydana geldigi bununla birlikte
elastiklik modiiliinde bir degisimin olmadigin belirlemislerdir. Ayrica 2 nm ikiz sinir araligina kadar elde edilen
akma zorunun, tek kristal Au nano telinin akma zoru degerinin altinda, 2 nm den daha kiigiik ikiz sinir araligina
sahip nano tellerde ise iistiinde oldugu tespit edilmistir. Yaptigimiz ¢alismada biitiin nano teller i¢in elde
ettigimiz akma zoru degerlerinin Nil nano yapi igin elde edilen degerin altinda oldugu belirlenmistir. Yapilan
benzetim c¢alismalarinda ikiz simirlarinin Pd’nin akma zorunu disiiriirken, aksine nano ikizli Cu’nun akma
dayaniminda artisa sebep oldugu tespit edilmistir [42].

Tek kristal ve farkli ikiz simir araligina sahip Ni nano tellerin plastik deformasyon mekanizmalarim
incelemek i¢in OVITO [43] programinda yer alan CNA analizinden elde edilen atomik goriintiilerden ve DXA
(Dislocation Extraction Algorithm) dislokasyon analiz yonteminden yararlanildi. Honeycutt ve Andersen
tarafindan ortaya atilan CNA topolojik analiz yontemi, kristal yapilardaki tane sinirlari, yigilma kusurlari,
degisik fazlar gibi yapisal degisimleri ve gelisimleri tespit etmek i¢in kullanilmaktadir. Bu yontemde, secilen bir
referans atomunun en yakin komsularinin geometrik bir analizi yapilir. Her bir atom, en yakin komsulari
arasindaki baglar tarafindan belirlenen bolgesel kristal yapilara gore siniflandirilir. Hacim merkeli kiibik (bcc),
cisim merkezli kiibik (fcc), hegzagonal siki paket (hcp) ve “diger” olarak isimlendirilen 4 farkli yapi tiiri
mevcuttur. Bolgesel bir bee diizenindeki atomlar bee atomlar, bolgesel bir fee diizenindeki atomlar fcc atomlart
olarak kabul edilir. bee, fec ve hep yapilarmin haricindeki diger tiim yerel diizenlenmelerdeki atomlar “diger”
atomlar olarak adlandirilir. Elde edilen atomik konfigiirasyonlarda mavi renk bcc, yesil renk fcc, kirmizi renk
hep ve beyaz renk ise “diger” olarak adlandirilan birim hiicre yapilarin1 gostermektedir [44, 45].
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Sekil 4. Elastiklik modiilii ve akma dayaniminin ikiz sinir araligina bagl degisimi.

Farkli ikiz sinir araligina sahip Ni nano tellerinin plastik deformasyon mekanizmasini sadece Nil, Ni4
ve Nil0 model sistemleri i¢in incelendi.Sekil 5’de Nil nano teline uygulanan ¢ekme deformasyonu sonucu elde
edilen zor-zorlanma egrisi ve bu egride segilen farkli noktalara karsilik gelen, CNA analizinden belirlenen
atomik konumlar goriilmektedir.Zor-zorlanma egrisi lizerinde gosterilen her bir harfe karsilik gelen atomik
goriintiiler ayni harf ile gosterilmistir.Zor-zorlanma egrisinin hemen hemen dogrusal degistigi elastik bolgenin
gecilip kalicr sekil degisiminin basladigi akma zoru olan (a) noktasina ulasildiginda, noktali daire ile gdsterilen
bolgede matris iginde hcp birim hiicrelerden meydana gelen bir kiimelenmenin olusmaya bagladigi
belirlenmistir.Bu bdlge, yapi igerisinde Shockley kismi dislokasyonlarinin ¢ekirdeklenmesi ve aktif hale gegmesi
sonucu olusan yigilma kusurlarini ifade etmektedir [46, 47].Birgok ¢alisma ikiz nano tellerin akma zorunun,
dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmesiyle yakindan iligkili oldugunu gostermistir [48-51].Zorlanmanin artmasiyla
akma noktas1 gegildiginde egride ani bir diigiisin meydana geldigi b noktasinda yeni dislokasyonlarin
¢ekirdeklenmesi ve matris igerisinde yayilmasi sonucu hep yapili yigilim kusurlari artis gdstermistir. Yapilan bir
calismada ikiz smirsiz tek kristal Ni nano telinin serbest yiizey koselerinden {111} diizleminde 1/6<112>
Shockley kismi dislokasyonunun ¢ekirdeklenmesi yoluyla aktigi belirlenmistir [52]. Bununla birlikte birgok
caligma ikiz nano tellerin ilk akma dayaniminin dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmesiyle yakindan iligkili oldugunu
gostermektedir [48-51].Daha sonra bu bdlgeler, zorlamanin arttirilip ¢ noktasina ulasilmasiyla yeni yigilim
kusurlar1 olusturulmadan yapi igerisinde gelisir.Uygulanan zorlanmanin artmast, egride bir sonraki diisiisii {ireten
yeni yigilim kusur boélgelerinin ortaya ¢ikmasina neden olur [53].Cekme isleminde zor-zorlanma egrisindeki
zigzaglar y1g1lma kusur bdlgelerinin olusumuna atfedilir ve bu durum Cu, Ag ve Ni numunelerinde gézlenmistir
[54, 55].Bununla birlikte zor-zorlanma egrisindeki (a-c) noktalar1 i¢in belirlenen DXA analizi sonucu, 1/6<112>
Shockley kismi dislokasyonunun ¢ekirdeklenmesi ve yayilmast Sekil 6’da verilmistir.Yesil renkli gizgiler
1/6<112> Shockley kismi dislokasyon ¢izgilerini, kirmizi renkli ¢izgiler ise DXA analizinde tanimsiz olan
dislokasyon ¢izgilerini géstermektedir.

Zor (GPa)
© = N W A Lo ®
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Sekil 5. Tek kristal Ni nano tel model sistemi i¢in elde edilen zor-zorlanma egrisi ve bu egri iizerinde gosterilen farkli noktalar icin [001]
diizlem kesitinden CNA analizi kullanilarak belirlenen atomik goriintiiler.
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Iki bitisik hcp atom katmani igsel yi1giima kusuru olarak tanimlanir. Aralarinda bir fec atom katmani
bulunan iki hcp atom katmani digsal yigilim kusuru ve iki hcp katman arasinda birden fazla fcc atomlardan
olusan tabaka ise deformasyon ikizleri olarak ifade edilir [1, 41]. Buna gore Sekil 5° de (b) noktasina karsilik
gelen ve nano telin orta bolgesinde okla gosterilen yerde bir i¢sel yigilim kusuru ve nano telin list bolgesinde bir
harici yigilim kusuru olusumu tespit edilmistir. (c) noktasinda ise zorun artmasiyla okla gosterilen bolgede
atomlarin yeniden diizenlenmesi sonucu kiigiik ikiz plakalar seklinde olusan deformasyon ikizlenmesi bélgesinin
meydana geldigi gozlenmistir. Devam eden siiregte Sekil 5(d-f) de verilen atomik goriintiilerden hep y1gilim
kusurlarmin arttig1 ve yeni yigilim kusurlarinin olusumu sonucu plastik sekil degisiminin devam ettigi tespit
edilmistir.

=

Sekil 6. Tek kristal Ni nano telinin zor-zorlanma egrisinde a-c noktalar: igin elde edilen atomik konfigiirasyonlarin DXA analizi sonucu
Shockly kismi dislokasyon ¢izgilerinin yap1 igerisindeki gelisimi.

Sekil 7°de Ni4 ikiz sinirli nano teline uygulanan ¢ekme deformasyonu sonucu elde edilen zor-zorlanma
egrisi ve bu egrinin farkli noktalar: i¢in [001] diizlem kesitinden belirlenen atomik konumlar verilmistir. Sekil
7’(a) da 3,5 nm ikiz sinir arali§ina sahip Ni4 nano telinin akma noktasi (a) da gr3 tanesi icerisinde, noktali daire
ile gosterilen ikiz sinir1 ve serbest yiizeyin kesisim noktasinda hep ve bee birim hiicreli atomlarinin kiimelendigi
bolgede 1/6[112] burgers vektorlii, 1/6<112> Shockley kismi dislokasyonunun ¢ekirdeklendigi tespit edilmistir.
Cu nano teline ¢cekme deformasyonunun uygulandig: bir ¢calismada, akma baslangicinin uyumlu ikiz sinirlari ve
serbest yiizey arasindaki kesisme noktasinda kismi dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmesi ve yayilmasiyla iligkili
oldugu ifade edilmistir [22]. Bununla birlikte serbest yiizeyden c¢ekirdeklenen kismi dislokasyonlar bloke
olmadan uyumlu ikiz sinirlarint kesebilir, bu da ilk akma noktasindan sonra keskin bir akma ve 6nemli zor
diismesine neden olur [22]. Zorlanmanin artmastyla hep birim hiicreli yapilarin tane igerisinde yayilmasi sonucu
i¢sel y1gilim kusurlarmin olusumu Sekil 7 (b)’de ok ile gosterilmistir. Zor-zorlanma egrisinin ¢ noktasi i¢in elde
edilen atomik goriintiide, gr2 ve gr3 tanelerini ayiran ikiz sinirinda noktali daireler ile isaretlenen bdlgelerde hep
birim hiicrelerinden olusan yeni ¢ekirdeklenme noktalari tespit edilmistir.Zor degerinin yeniden ani bir disiis
gosterdigi d noktasinda, gr2 ve gr3 taneleri igerisinde ¢ekirdeklerin geligip tane i¢lerine yayilmasi sonucu oklarla
gosterilen hep yapilt yigilim kusur diizlemlerinin olusumu goriilmektedir.Bununla birlikte gr3 tanesi igerisinde
hep birim hiicreli yigilim kusur diizlemlerinin arasinda dissal bir yigilimm da meydana geldigi dikkat
cekmektedir. Ikiz sinirlarmin, dislokasyon gekirdeklenmesi igin kritik zoru azaltan bir kaynak olarak hizmet
ettigi ve dislokasyonlarm ikiz siirlari ile serbest ylizeyler arasindaki kesisme noktasinda ¢ekirdeklenmeyi tercih
ettigi bildirilmistir [49-51]. Zorlanmanin artmasiyla gr3 tanesinin i¢inde hcp atomlarindan olusan yigilim kusurlu
tabakalarin sayisinin arttigi, (¢) de verilen atomik konfigiirasyonlardan agik¢a goriilmektedir. flerleyen ¢ekme
islemi esnasinda gr2 ve gr3 taneleri igerisinde okla gosterilen bolgelerde deformasyon ikizlenmelerinin olusumu,
(f) ve (g) atomik konumlarindan tespit edilmistir. Deformasyon ikizlenmesi, dislokasyon kaymasina ek olarak
plastik deformasyonda 6nemli bir rol oynayan biiyiik taneli fcc metaller ve alasimlarda yaygmn olarak
gozlemlenir [56, 57]. Deformasyon ikizlerinin olusumunun, bitisik {111} kayma diizlemleri {izerinde ard arda
Shockly kismi dislokasyon kaymasini igerdigi kabul edilmektedir. Dislokasyonlar ve ikiz sinirlart arasindaki
etkilesimler ikiz olugumunu tegvik eder [58].
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Sekil 7. Tkiz yapili Ni4 nano tel model sistemi igin elde edilen zor-zorlanma egrisi ve bu egri {izerinde gosterilen farkli noktalar igin CNA
analizinden belirlenen atomik goriintiiler.

Sekil 8’de, Nil0 nano tel model sistemine uygulanan ¢ekme deformasyonu esnasinda elde edilen zor-
zorlanma egrisi ve bu egride belirlenen farkli noktalar i¢in nano telin atomik konumlar1 gosterilmistir. Zor-
zorlanma egrisinde akma noktasindan 6nceki a noktasi ve plastik sekil degisimin bagladig1 b-c noktalarindan
elde edilen atomik goriintiilerden, oklarla gosterildigi gibi gr8 tanesinin tane sinirinda ve gr9 tanesinin tane sinirt
ve serbest yiizeyin kesistigi noktada Shockly kismi dislokasyonlarin ¢ekirdeklendigi ve sonrasinda da bu
dislokasyonlarin yap1 igerinde yigilim kusurlarmi olusturdugu tespit edilmistir. ikiz yapidaki Cu nano siitiinlar
izerine yapilan ¢ekme testlerinde ikiz sinirlar1 ve serbest ylizeylerin kesistigi yerlerde dislokasyon
¢ekirdeklenmelerinin baskin oldugu bulunmustur [59]. Tane sinirlarinin, olusan yi1gilim kusurlarinin yayilimim
engelledigi elde edilen biitiin atomik konfigiirasyonlarda agik¢a goriilmektedir. Bununla birlikte zor-zorlanma
egrisinde (d) noktasina karsilik gelen atomik konumda, grl ve gr2 tanelerini ayiran ikiz tane siniri ile gr2 ve gr3
tanelerini ayiran ikiz tane sinirlarinin okla gosterilen bolgede birlesmeye basladigi dikkat cekmektedir. Artan
zorlanmayla birlikte atomlar yeniden diizenlenerek grl, gr2 ve gr3 tanelerinin sinir bolgelerinin kalktigi ve tek
bir tane yapisina doniistiigii ve bu yapinin ilerleyen siire¢lerde korundugu belirlenmistir. Koherent ikiz sinirlari
dislokasyon kaymasi igin bir bariyer gorevi goriir. Ancak belirli kosullar altinda kayma, koherent ikiz sinirlari
tizerinden aktarilabilir. Koharent ikiz simirlarinin tiim kristal yonelimleri igin etkili bir bariyer olarak hareket
etmedigi, kayma transfer mekanizmasinin tiim fcc metalleri i¢in ayni olmadigi tespit edilmistir [60]. Diistik acili
tane sinir olusturan ayrik orgii dislokasyonlar1 belirli bir gerilim seviyesinde hareketli hale gelebilir ve tane sinir1
ortadan kalkar [61]. Benzer bir davranig koherent ikiz konfigiirasyonuna sahip olan tane sinirlar1 igin de rapor
edilmistir [62, 63]. Yapilan ¢alismalarda Ni nano tel sistemine uygulanan ¢ekme deformasyonu sonucu ikiz
sinirlarin birbirine dogru yayildigi ve ardindan bozulmamis bir <100> nano tel birakarak yok olduklar
belirlenmistir [64]. (f) noktasi i¢in elde edilen atomik goriintiide gr7, gr8 ve grl10 tanelerinde hcp atomlarindan
olusan yi1gilim kusurlu diizlemlerin sayisinin arttigi tespit edilmistir. Son olarak gr8 tanesindeki yigilim
kusurlarinin ortadan kalktig1, atomlarin yeniden diizenlenerek fcc birim hiicreli tane yapisinin olustugu ve gr9
tanesinin ise diger olarak adlandirilan tanimsiz birim hiicrelerden olusan bir yapiya doniistiigii tespit edilmistir.

Zor (GPa)
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Sekil 8. ikiz yapil1 Nil0 nano tel model sistemi igin elde edilen zor-zorlanma egrisi ve bu egri iizerinde gosterilen farkli noktalar igin CNA
analizinden belirlenen atomik goriintiiler.
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IV. SONUC

Bu caligmada farkli ikiz sinir araligina sahip Ni nano tellerine uygulanan tek eksenli gekme zorlanmasi
sonucu mekanik oOzelliklerin degisimi ve plastik sekil degisiminin mikro yapisal gelisimleri MD benzetim
yontemi ile incelendi. Farkli ikiz sinir araligina sahip ve uyumlu ikiz smirlar igeren Ni nano tellerinde atomlar
arasi etkilesmeler GAM kullamlarak modellendi. ikiz smir araliginin Ni nano tellerinin elastiklik modiilii ve
akma zoru lizerinde etkili oldugu belirlendi. Plastik sekil degisiminin dislokasyonlar ve ikiz deformasyonu
olusumu ile meydana geldigi goriildi. Bununla birlikte nano tel igerisinde yigilim kusurlarmmin ve
dislokasyonlarm yayiliminin ikiz sinirlari tarafindan engellendigi belirlendi. Dislokasyon emisyonunun her
zaman Shockly kismi dislokasyonunun tane sinirlarinda gekirdeklenmesiyle gergeklestigi goriildii. ikiz sinur
araliginin azalmasiyla nano tellerde siinekliligin arttig1 bilinirken ¢alismamizda bu artigin istenilen diizeyde
olmadig1 belirlenmistir. Bu durumun atom sayist, nano telin geometrisi, ikiz sinir agisi, uygulanan zorlanma
orani gibi faktérlerden kaynaklandigi diistiniilmektedir.
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